




Данный процесс позволяет синтезировать ряд 2,4-дизамещенных 
пирролов, которые являются интермедиатами в синтезе биологически активных 
структур, из обычных и коммерчески доступных исходных веществ с хорошими 
выходами. Оказалось, что процесс осуществляется только при использовании 
сильного основания, такого как t-BuOK, а проведение реакции при низких 
температурах (0 °C) приводит к увеличению выхода целевых продуктов. 
Описанный метод прост в исполнении, протекает в один этап, не требует 
дополнительных катализаторов и имеет широкую область распространения. 
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Азолиды янтарной и малоновой кислот могут применяться для синтезов 
различных производных органических и природных соединений в качестве 
бифункциональных реагентов [1]. Учитывая, что эти дикарбоновые кислоты 
являются естественными метаболитами в живых организмах, становится 
актуальной задача теоретического и экспериментального исследования 
реакционной способности различных азолидов малоновой и янтарной кислот в 
реакциях с нуклеофильными и электрофильными реагентами для получения 





Исследования возможной реакционной способности имидазолидов 
малоновой [2] и янтарной [3] кислот проводились в 2 этапа. Сначала методами 
молекулярной механики силового поля определялись наиболее устойчивые 
конформеры этих молекул, а потом методом DFT проводился их квантово-
химический расчет и расчет молекулярных поверхностей нуклеофильной и 













В программе SCIGRESS 3.1.4 были созданы структуры исследуемых 
молекул. В программе Spartan’10 1.1.0 были рассчитаны наиболее устойчивые 
конформации молекул с использованием молекулярно-механического силового 
поля MMFF. В программе SCIGRESS 3.1.4 с использованием метода DGauss DFT 
B88-PW91 проводился расчет молекулярных поверхностей нуклеофильной и 
электрофильной восприимчивостей молекул имидазолидов малоновой и 
янтарной кислот. 
Взаимная ориентация C=O-групп характеризуется значениями 
торсионного угла O–C---C’–O’ в области ± 90°, что связано со взаимным 
электростатическим отталкиванием атомов кислорода карбонильных групп и 
стерическими препятствиями, создаваемыми азольными фрагментами, поэтому 
не наблюдаются значения торсионного угла O–C---C’–O’ близкие к ± 180°. 
Для молекул имидазолидов малоновой и янтарной кислот результаты 
расчетов поверхностей нуклеофильной и электрофильной восприимчивости 
приведены на рис. 1 и 2. 
 
Рисунок 1. Рассчитанные поверхности нуклеофильной и электрофильной восприимчивости 






Рисунок 2. Рассчитанные поверхности нуклеофильной и электрофильной восприимчивости 
для молекул 1,1’-сукцинилди(имидазола 
Атомы углерода карбонильных групп (синий или голубой цвет) являются 
центрами нуклеофильной восприимчивости, которые легко атакуются 
различными нуклеофилами с образованием производных соответствующих 
дикарбоновых кислот [1]. Атомы азота N3 с неподеленными электронными 
парами в имидазольных фрагментах должны являться центрами электрофильной 
восприимчивости, которые могут реагировать с различными электрофилами, в 
частности с н-алкилбромидами [4]. Но областей на атомах N3, окрашенных в 
зеленый или желто-зеленый цвет, в расчетах не наблюдается, что может 
свидетельствовать о пониженной реакционной способности этих атомов азота в 
реакциях с электрофильными агентами. 
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